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検討内容  重合度 100 前後の伸びきった鎖状のセルロースおよびセルロース誘導体分子鎖を例として、
NVT ensemble での分子動力学シミュレーションにおいて、様々な thermostat アルゴリズムのもと、分子
運動の挙動に違いが現れるか検証する。恒温槽のアルゴリズムとしては代表的な thermostat である
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でなく thermostat のアルゴリズムの設定においても、細心の注意を払う必要性のあることは明白である。 
 

























F. Tanaka; 2014 Cellulose R & D, p.150 (2014). 
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Snapshots of cellulose tri-methyl ether chain during the molecular motions 
in the virtual thermostats.
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